








論 文 内 容 要 旨 
 
氏  名 今井 甫 提出年 平成 26 年 
学位論文の 













Appendix A 調和振動子環境における影響汎関数 
Appendix B 確率過程のキュムラント展開 
Appendix C 数値計算におけるノイズ実装と相関関数 
Appendix D 標準偏差によるエラーバーの評価 




論 文 内 容 要 旨 
 

















れは量子系の自由度 q と環境の自由度Q を含む全系の状態の情報
total( , ; , ; )q Q q Q t   からQ の値を積
分することで、あまりにも複雑で物理的に無意味な環境の情報が消去され、量子系の観測可能量の情
報を期待値として正しく含んだ表現
total( , ; ) Tr [ ( , ; , ; )]S Rq q t q Q q Q t    である。 
Caldeira と Leggett は環境を非常に多くの調和振動子の集まりでモデル化した場合に（カルデラ‐
レゲットモデル）、“スペクトル密度”と呼ばれる量子系と環境との間の周波数依存のカップリング強
度を表す関数 ( )J  と量子系のハミルトニアン
SH を用いて、影響汎関数法に基づいて縮約密度行列
を表現できることを示した。影響汎関数
1 2[ , ]F q q は量子系ハミルトニアン SH の下での時間発展を量
子系の経路の組
1 2( , )q q ごとに重み付けする役割をもっている。しかし、すべての経路の影響汎関数
を数値的に直接評価することは困難であり、従来はしばしば近似的な解法が用いられてきた。 
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これは確率的リウビル‐フォン・ノイマン（SLN）方程式と名付けられている。この方程式は量子系
が環境から受ける熱的な揺動を表すノイズ ( )t と量子系から環境へのエネルギーの散逸を表すノイズ
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この手法は従来、相関関数が解析的な関数形となる単純なオーミックスペクトル密度
4 2 2 2( ) / ( )C CJ      に対して適用されてきた（はカップリングの強さを表す定数、 C はカッ
トオフ周波数）。 
本研究で我々は、SLN 方程式が、スペクトル密度が単純な関数形の場合だけでなく、複雑な関数
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ここで
, ( )a kn t は独立な白色ガウス過程とし、 ( )af t と ( )ag t は式(2a-c)を満たすように選ばれる関数で
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と い う 一 般 の 形 で 書 け る こ と を 示 し た 。 こ こ で
( ) Re ( )i tL dt e L t   , ( ) ( ) Im ( )
i tL dt e t L t    
 
であり、これらはスペクトル密度 ( )J  から決まる。 ( )A  は任意の正定値関数をとることができ、
とくに ( ) 1A   や ( ) 0A   などを選ぶことで式(4)はより単純な形式となる。さらに我々は式(4)の下
で ( )t の振幅を最小化する 
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散逸を表すノイズ ( )t に比例する項を除いた半古典的な方法（平均場エーレンフェスト法）を用いて





様に、複雑なスペクトル密度 ( )J  の下での励起子ダイナミクスを計算し、半古典的な方法では現れ
ない分布振動の変調をわずかではあるが見出すことができ、量子系と環境の間のコヒーレンスが生じ
ていると考えられる。 
 
 
 
 
 
 
論文審査の結果の要旨 
 
本論文は，緑色硫黄細菌などの光捕集系から反応中心への励起子移動の解析を目的に，カルデ
ラ・レゲットモデルを正確に解くための数値解法を開発し，環境体下でのコヒーレントな励起子
移動を研究した。 
第１章において，光捕集系から反応中心へのコヒーレントな励起子移動の実験観測例を記述す
るとともに，カルデラ・レゲットモデルとスペクトル密度を使った環境体の取り扱いを説明して
いる。従来研究は，ドルーデ・ローレンツ型とよばれる簡単なスペクトル密度を仮定することで，
階層化された連立マスター方程式に帰着し数値的に解いてきた。しかし，実際の分子においては
振電相互作用などにより，スペクトル密度は複雑な構造をもつことが知られており，励起子移動
に及ぼす影響の解析が望まれていた。本研究は，低温物理学で使われていた確率的リウビル－フ
ォン・ノイマン方程式の有効性に着目し，励起子移動を扱えるように新たな数値解析法を開発し
た。その結果は，第２章に拡張性の高いアルゴリズム群として示されている。これにより，カル
デラ・レゲットモデルの数値的な適用範囲を大幅に拡張することができた。第３章から５章まで
の数値応用例では，統計誤差を制御しながら数値処理することで，高速および高精度の計算が実
現できることを示している。実験から求められたスペクトル密度および種々のサイトモデルを用
いたシミュレーションから，環境体下での長寿命のコヒーレント励起子移動の可能性を指摘した。
これは，環境体が単に量子コヒーレンスを破壊するだけではないことを示しており興味深い知見
である。更に詳細に解析するため，２サイトの励起子に着目し，構造をモデル化したスペクトル
密度を系統的に適用し，変調を伴った長寿命のコヒーレント励起子移動の存在を見出した。 
 以上，本論文は著者が自立して研究活動を行うのに必要な高度の研究能力と学識を有している
ことを示している。よって，今井甫提出の論文は博士（理学）の学位論文として合格と認める。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
